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摘 要 本文采用 Cau chy
一

B o m 法则并针对纳米柱试样的拉压变形情况计算给出了六种面心立

方金属材料 (A g
,

Al
,

A u ,

Pd
,

cu
,

Ni ) 的表面能密度值和体积应变能密度值
.

所得的表面

能密度结果与他人采用不同方法所获得的对应材料的表面能密度值相吻合 ; 进一步墓于所获得

的体积应变能密度与采用应变梯度理论所获得的体积应变能密度进行关联
,

获得了针对上述六

种金属材料的特征长度值
,

其值均处于亚徽米尺度范围
.

本文给出了一种新的确定材料特征尺

度的方法
,

由该方法获得的材料特征尺度更具物理意义
,

从而为深入研究材料徽纳米尺度及跨

尺度力学理论
、

发展跨尺度力学性能实验方法建立墓础
.

关键词 Cau chv
一

B o m 法则
,

应变梯度理论
,

表面能密度
,

特征尺寸

引言

近年来的诸多研究表明
,

在微米尺度和纳米尺度
,

材料由于其微结构的可设计性及本

征特性
,

如大的比表面积等
,

其表现出不同于传统材料的特殊性能
,

如力
、

电
、

热
、

光等

性能
。

特别是在力学性能方面
,

其具有相对于传统尺度更高的弹性模量和强度等
。

因此
,

研究材料在微米及纳米尺度的力学行为无论是在理论上还是应用上都有重要的意义
。

目前 已有很多研究关注到微纳米尺度的材料特性
。

陈小亮〔’】对宏微观不同尺度的 比表

面积变化进行了详细分析
,

指出在宏观尺度材料的表面能密度远小于其体积变形能密度
,

而在微纳米尺度材料的表面能密度则与体积变形能密度数量级接近甚至更高
,

所以在微纳

米尺度考虑表面效应是很有必要的
。

从物理上讲
,

表面效应是由于材料内部原子与表面原

子的能量状态不同引起的
,

由于两类原子周围环境的不同
,

表面原子产生了过剩的 Gi bbs

自由能 (或称表面能 [21 )
。

目前有一些计算表面能密度的方法
,

例如
:

巧to s 等人 [3] 运用第一

原理计算材料的表面能密度
;
陆海明等 [2l 从原子间不同结合键类型 出发进行计算

;

G al an aki
s
等人[4] 考虑表面原子的断键计算了面心立方金属的表面能密度

;

Fu 等人[51 通过经

验电子理论进行计算
,

等等
。

此外
,

还有应用密度泛函理论[6]
、

分子动力学模拟 [7] 以及实验

等[8, 9] 获得材料的表面能密度
。

本文从 C au ch y
一

B o m 法则 出发
,

以纳米柱拉压模型为研究对象
,

针对系列面心立方金

属体系
,

计算出相应材料的表面能密度以及应变能密度
。

此外
,

在本文中也由应变梯度理

论刻划微纳米介质
,

同样可获得对应介质的应变能密度之值
。

通过将以上两种方法获得的
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应变能密度进行关联
,

可获得应变梯度理论中所含的材料特征尺度参量的取值
。

先前该特

征尺度的取值主要是通过实验拟合得到 [l”]
,

其参量的物理意义不甚明确
。

通过本文 的方法
,

既给出了特征参量的取值范围
,

达到对先前拟合结果的验证
,

又明确了材料特征尺度的物

理意义
,

为进一步探讨材料的跨尺度力学行为建立基础
。

2 C a u C hy一B o rn 法则计算表 面能

首先简要回顾一下一阶 Cau chy
一

B o m 法则 (以下简称 c BR )
。

c B R 是一种离散体系 (原

子 ) 均匀化处理的方法
,

其假设一个离散体系受外部作用总体发生变形时
,

可按照一对应

的连续体变形场做近似表征
,

即离散体系内部原子间距的变化按照对应的连续体变形场刻

划
,

从而将离散体系按连续体处理 [l ‘]
。

以拭x )表示参考构形中质点 x 变形后在即时构形

中的中的位置
,

即 x 二 帆X )
,

对应的变形梯度为

。 。 _ 日尹
I’ 一 v

严
一

丽
(l)

则参考构形中两个间距为凡的原子变形后在即时构形中其间距变为‘
,

按照 CB R 法则有

几 = 尸凡 (2)

可按照该法则连接微观尺度与宏观变形
,

建立宏微观尺度物理参量之间的联系
。

这里以面心立方金属体系为研究对象
。

首先研究材料中每个原子(i) 所具有的能量
,

考

虑该原子能量由其周围原子 (j) 与该原子势能的一 半组成
,

原子间势能采用 L eun ar d
.

Jo n es ium 势 (简称 L
一

J势 )
,

则原子能量可表示为

一

告买
‘(‘’

(3)

其

一⋯:
母)

1’ 一

:母)
‘

」
,

一
。

⋯⋯
度和距离参数

。

对于原子周围与其有相互作用原子个数的选取
,

这里参考 P
ark

[l 2] 的方法
。

Park 考虑原

子外围四个球壳层原子对该原子有相互作用
,

每个球壳层的半径为风 一 a0 召刃万
,

其中 a0 为

晶格常数
,

第一层有 12 个原子
,

第二层 6 个
,

第三层 24 个
,

第四层 12 个
。

按上述思路从

最表面算起
,

取两层原子作为表面层 (分别称为表层原子和次表层原子 )
。

对于不处在表面

上的原子
,

即体内原子
,

其周围有足够的原子对其相互作用
,

按照上述方法计算其周围 54

个原子的作用的势能
;
对于表面层原子

,

周围有 33 个原子与其相互作用
,

而次表层原子周

围有 45 个原子与其相互作用
。

影响材料性能的表面效应归结为
:

由于材料内部原子与表面原子周围作用原子数的不

同
,

导致能量状态的不同而产生了表面效应
。

由于表面原子的交互作用与内部原子的作用

不同
,

产生了过剩的 G i比
s
自由能 (或称表面能 )

,

其等于单位面积内表面原子总 G ibb
s 自

由能与内部原子 G ibb
s 自由能之差 [2]

。

由表面能的定义
,

表面能密度可表示为

z 一

六菩
以 仔)
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其中
,

r0 为原子的代表面积
; 以 为第 i层表面原子拥有的过剩 Gi bb s 自由能

,

码 二 双一风山 (5 )

凡
u 、
为体内原子的能量

,

双为表层原子能量
。

这里分别对 A g
,

Al
,

An
,

Pd
,

C u
,

Ni 等六种面心立方金属体系纳米柱在单轴拉压的
J

清况下进行了计算
,

加载采用应变加载
,

变形梯度为
�J leseseseseseseseses

0of
,且

00
resesesesesesesesesL

一一F

在分析中取 f 叮0. 95
,

1
.

0 81
,

对应材料变形在弹性范围内
,

同时满足一阶 CB R 适用的弹

性范围11 ’]
,

面心立方金属的 L
一

J 势参数及晶格常数的选取参考文献 [13] ( 见表 1 )
。

计算给

出了沿 (l oo ) 晶向进行单向拉压时的表面能密度的计算结果
,

如图 1 所示
。

从图 1 可以看

出
,

表面能密度与材料的变形梯度有关
,

但相关性较弱
,

说明其与弹性应变的弱依赖性
。

关

于表面能密度与变形的相关性
,

闰瑕等人[1 4] 和 D in gr e v ille 等人[l 5 1也均有讨论
。

从数值上来

看
,

表面能密度数值随变形的变化虽然有波动
,

但数值的变化并不大
,

因此我们可以在这

个变形范围内对其取平均值
,

作为表面能密度的计算结果值
,

从而与他人采用其他方法所

得到的结果进行对比
。

图 1 中给出了六种面心立方金属对应特定方向拉压的表面能密度值
,

从图中可看出
,

在六种材料中
,

银和镍分别对应的表面能密度最小和最大
。
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图 l 面心立方金属(l oo )晶向表面能密度计算结果

与此同时
,

我们还计算了( 1 10 )和(1 11) 晶向的表面能密度值
,

并与他人采用不同的方法

所获得的结果进行了对比
,

见表 1
。

通过对比可看出
:

应用 C B R 法则计算得到的结果与已

有结果比较接近
,

而且该方法计算得到的三种晶向同样存在这样的规律
:

( 110) 晶向的表面

能密度最大
,

·

( 100 )次之
,

(1 1 1)最小
,

这与他人的规律也是一致的
。

本文方法的计算结果与

他人结果相比存在偏差
,

可能有以下原因
:

( l) 是一种理想规则的变形模式
,

与实际材料发生变形存在差异
; ( 2) 目前在计算过

程中采用 C B R 还不能有效地考虑试样棱边与角点原子的特性
; ( 3 ) 考虑到他人采用第一原

理的计算结果所展示的弛豫对晶体表面能的影响只有 2% ~ 5%[ 2] 的结论
,

本文在计算过程中

忽略 了弛豫效应
。
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表 1 c B R 方法计算得到的表面能密度与他人计算结果比较

金属 实验/(J/m
Z)

1
.

25 18 ] : 1
.

2 5 [9 ]

银(A g)

1
.

14 [8 ] ; 1
.

1 2 [9 ]

铝(A I)

晶向

(111)

(10 0)

(110 )

(11 1)

(100 )

(1 10)

(111)

(100 )

(110)

(111)

(100 )

(110)

(111)

(10 0 )

(110)

(111)

(10 0)

(110 )

eB侧(Jzm Z)

1
.

70

1
.

96

1
.

97

1
.

97

2
.

27

2
.

2 8

2
.

18

2
.

5 1

2
.

53

2
.

32

2
.

68

2
.

70

2
.

58

2
.

97

2
.

9 9

3
.

4 6

4
.

0 0

4
.

02

他人结果/(Jzm Z)

l
,

2 0 [2 ] ; 1
.

17 [3] ; 1
.

2 1 [l司: 1
.

25 [4 ]:

1
.

4 0 [2 ] ; 1
.

20 [3] ; 1
.

2 1 [1司: 1
.

40 [4] ;

1
.

5 1 [2] ; 1
.

24 [3] : 1
.

26 [1 6] : 一5 1 [’] ;

1
.

4 5〔2 1: 1
.

20 [3 1; l
.

lol’] ;

1
.

6 5〔2 ] : 1
.

35{3 ] ; 1
.

22闪 :

1
.

54 [刀; 1
.

27 [3 ] ; 一3oI’] ;

1
.

5 2 [2 ]: 1
.

2 5 [3 ] : 1
.

39 [4 ]:

1
.

50 [2 ] : 1
.

63 [3 ] ; 1
.

62 [4 ] ;

x
.

94 [2 ]: 一70 [3 1; 1 75 [4] ;

1
.

5 5 [2 1; 1
.

9 2 [3 1: 2
.

0 114] ;

2
.

1512 ]: 2
.

3 3131; 2
.

2 214) ;

2
.

29 7 [171; 2
.

3 5 12 ] ; 2
.

23 [3 ];2
.

3 9 [4 ] ; 2
.

4 9 7 [ 17 ];

1
.

53 12 ]: 1
.

9 5 [3 ]; 1
.

9 114] ;

2
.

17 12 ]; 2
.

17 [3 1: 2
.

15[4] :

2
.

35 12 ]; 2
.

24 〔3 ]: 2
.

3 1艺4J :

2
.

科[2 ]: 2
.

0 1 [3 ]: 2
.

26 315 ] ;

2
.

55 [2 ]: 2
.

4 3 [3 1; 2
.

59 5 [5 ] ;

3
.

11 [2 ]: 2
.

37 [3 ]: 2
.

7 5 5 [SJ:

1
.

5 1 [8 ] : 1
.

50 [9 ];

金(An )

2
.

0 0 [8 ] : 2
.

0 5 191:

把口d)

1
.

79 15 ]; 1
.

5 3 [9 ] ;

铜(C u)

2
.

55 [9 ];

镍伽i)

3 应丈禅皮理抢中材料特征尺寸 l 的计算

在应变梯度理论中包含有材料的特征尺度
,

以此可刻划材料的尺度效应
。

目前人们仅

能通过用应变梯度理论拟合实验结果的方法确定特征尺度值
,

通过该方法
,

该参数的范围

被界定在 0
.

1 一 1 0脚
。

sto 玫en ll o] 通过实验拟合在塑性变形下将其范围限定为 3 一 5脚
。

本文

试图通过将 C BR 的应变能密度计算结果与应变梯度理论计算结果进行关联
,

以确定材料的

特征尺度 l值
。

3
.

1 呆用 C B R 求解应变能密度

在上一节我们 已求得表面能密度
,

因此可以在考虑表面效应的基础上计算应变能密度
。

同样以纳米柱为例
,

可以将纳米柱分为两部分
,

表面部分和体部分[l 2]
。

纳米柱整体的能量

即为表面能与体积应变能之和
,

即

U 一

丁甄
、

囚‘
+

丁
:
囚扩 (6)

其中
,

魂‘ 表示除去表面后的体积
,

少(F )为体内原子在变形状态下的应变能密度
,

甄
、

(F)
=
双(份)

K

一

亩酬
‘)

一

亥买
‘(“引 (7 )

式中
,

耳为原子的代表体积
。

在此需要强调的是
,

为了保证不发生变形时的体内应变能为 O
,
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将 F= l 时的应变能作为能量零点
。

用 C B R 计算得到整个纳米柱的应变能密度的表达式为

、
。R

一:丁嘛 (F )‘
+廷

了(·)

们户 (8)

其中
,

V 为整个纳米柱的体积
。

3
.

2 派于应变梯度理论的应变能密度

同样将方形截面纳米线作为研究对象
,

取定长细 比为 6
,

做单轴拉压
。

由一般情况下

的应变梯度本构理论[l “〕
,

对应弹性变形可得

{
凡 一

热:u!.i.),
} 乙 气l 一 V )
l气 = 下厂, 一下兀一下丁戈乓

,

t
‘

tl + v )tl 一 乙v )
‘

琳
= 气

,

犷

「么
, ‘八 1 么

, ‘八

(9)

、 一 2

今昏写端少编
一 Z E

昏写碳

考虑各向同性材料情况
,

取几 = 几 二 乌 = 几 二 l
,

则有

、 一 ZEI
,

艺嵘
, 一 ZEI

,

、

而对于单轴拉压情况
,

应力和高阶应力可表示为

(10 )

{
_ _

du
气

二 五‘ 一 右丽
2 d Zu (1 1)

、
= ZE1

2

‘ ZEI 气不斗
dx

孟

由最小势能原理
,

同时考虑表面效应
,

617 一 Z A
乒
。‘二 + : ‘。)dx + shr

介(‘+
二 + ⋯ )dx

一2 ,

了孪
一

勿
。uds

+ 2 ,

{
。 一

叫
6矿

+ 2、6 :
}{

+ s

hrsu .)
言k ux Qx

一

少 \ dx /

· 2 ,

如
ds +

2A 叫:
+
2A、七

(1 2)

据此可以求得结构的位移模式
,

得到纳米柱的总体应力应变关系为

。
.

「co sh( 湃劲
一
令籍〕 24 ,

= = 滩氏 l

一
I+
一五

一

L co sh( 者劲
一 l 」 EL

(13 )

其中

兄 =
l一 V

u ’

(L/ 2 )
u ‘

(o )
表示材料的应变梯度边值效应

,

(1
+ v

)(l
一 Z v

)

于是可以得到应变能密度
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、
G E 一

合
(二、 + 、、 , 二生兄

E 凡2

⋯
eo sh(在责)

一

牛描
互

eo sh(藉奇)
一 l (14 )凡

了一2一L
+

门llesesesesJ

3
.

3 商种方法哭联求解特征尺寸 l

通过将应变梯度理论得到的应变能密度的结果与 C B R 方法求得的应变能密度的结果

磷
B R

进行关联
,

即令磷
B R = 叽

G E ,

便可以求出材料特征尺度 l值
。

这里同样对于六种面心立方金属 A g
,

Al
,

An
,

Pd
,

C u
,

Ni 纳米柱进行计算
,

其中纳

米柱长度取为 600 nm
,

变形梯度取值范围取为 f
0

11
.

03
,

1
.

叫
,

计算结果见图 2o 从图中可

以看到
,

特征尺度 l同样是随应变梯度的变化而变化
,

整体数值处于亚微米大小
,

因材料

不同而有所差别
。

对常规金属材料铝和铜
,

其值在 0. 5脚左右
。

曰胜L = 6 0 0 n m
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.
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.

0 6 1
.

0 7 1 0 8

f

面心立方金属特征尺寸 l计算结果

4 结抢

本文给出了一种新方法来计算面心立方金属的表面能密度和特征尺度
,

即用 C B R 法则

表征微观尺度材料的变形及力学性能
。

针对纳米柱试样的拉压变形情况计算给出了六种面

心立方金属材料 ( A g
,

Al
,

A u ,

Pd
,

c u
,

Ni ) 的表面能密度值和体积应变能密度值
。

通

过与其他人的结果进行比较验证了计算结果的可靠性
。

并且在考虑表面效应的基础上用

C B R 法则计算材料的体积应变能密度并与考虑表面效应的应变梯度理论得到的结果进行关

联
,

获得了具有明显物理意义的材料特征尺寸 l值
,

从而为深入研究材料微纳米尺度及跨

尺度力学理论
、

发展跨尺度力学性能实验方法建立基础
。
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